Contents  by unknown
Preface
D.P. Landau, M. Bachmann, S.P. Lewis, H.-B. Schüttler  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1
Mini-review of Electron Density Visualization
J. Adler, O. Adler, M. Kreif, O. Cohen, B. Grosso, A. Hashibon, V.R. Cooper  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2
Multi-timestep Integrator for the Modifi ed Andersen Barostat
T. Bereau  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7
Extremal Optimization for Quadratic Unconstrained Binary Problems
S. Boettcher  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16
Fluctuations and Universality in a Catalysis Model with Long-range Reactivity
C.-H. Chan, P.A. Rikvold  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 20
First Principles Predictions of Van Der Waals Bonded Inorganic Crystal Structures: Test Case, HgCl2
V.R. Cooper, K.J. Donald  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25
Chaotic Dynamics in Kicked Ratchets
F. Family, D.G. Zarlenga, H.A. Larrondo, C.M. Arizmendi  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32
Thermodynamics of Denaturation Transition of DNA Duplex Oligomers in the Context of Nearest Neighbor Models: A Short Review
J.C. de Oliveira Guerra  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 37
Opendf – An Implementation of the Dual Fermion Method for Strongly Correlated Systems
A.E. Antipov, J.P.F. LeBlanc, E. Gull  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43
Centrality Fingerprints for Power Grid Network Growth Models
A.J. Gurfi nkel, D.A. Silva, P.A. Rikvold  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52
A Study of Spanning Trees on a D-Wave Quantum Computer
J.S. Hall, M.A. Novotny, T. Neuhaus, K. Michielsen  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 56
All-atom Simulation of Amyloid Aggregates
W.M. Berhanu, E.J. Alred, N.A. Bernhardt, U.H.E. Hansmann  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61
Computer Simulation Studies of Polymer Adsorption and Aggregation – From Flexible to Stiff
W. Janke  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 69
Microcanonical Analysis of Aggregation Transitions in Flexible Polymer Systems
T. Koci, M. Bachmann  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 80
Matsubara Green’s Function and its Analytic Continuation Using Flat Histogram Quantum Monte Carlo Simulation
N.G. Diamantis, E. Manousakis  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 85
Binder Cumulants and Finite-size Scaling for the Adsorption Transition of Flexible Polymers under Different Solvent Conditions
P.H.L. Martins, M. Bachmann  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 90
Probing the Effect of Density on the Aggregation Temperature of Semi-fl exible Polymers in Spherical Confi nement
M. Mueller, J. Zierenberg, M. Marenz, P. Schierz, W. Janke  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 95
New Implementations of Replica-exchange Method for Simulations of Complex Systems: Designed-walk and Deterministic Replica-exchange 
Methods
R. Urano, Y. Okamoto  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 100
Surface Pattern Eects upon Polymer Adsorption
B. Pattanasiri, B. Liewehr, M. Bachmann  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105
An Alternative Indicator for the Collapse Transition: Autocorrelation Time
K. Qi, M. Bachmann  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 110
Terafl ops and Beyond: GPU-based MD Studies of Emergent Phenomena
D.C. Rapaport  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 115
0.234: The Myth of a Universal Acceptance Ratio for Monte Carlo Simulations
C.C.J. Potter, R.H. Swendsen  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 120
Accelerating the Convergence of Replica Exchange Simulations Using Gibbs Sampling and Adaptive Temperature Sets
T. Vogel, D. Perez  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 125
The Effect of Surface Adsorption on Tertiary Structure Formation in Helical Polymers
M.J. Williams, M. Bachmann  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 130
Physics Procedia 68 (2015) iii
doi:10.1016/S1875-3892(15)00737-3
Available online at www.sciencedirect.com
ScienceDirect
